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МОДЕЛИРОВАНИЕ МЕТОДОМ МОНТЕ-КАРЛО РОСТА 
НИТЕВИДНЫХ НАНОКРИСТАЛЛОВ 
НА ПОЛУПРОВОДНИКАХ 
М.В. Гранкин, аспирант, ГВУЗ «ПГТУ» 
Массивы полупроводниковых нитевидных нанокристаллов (ННК) 
из-за их уникальных свойств представляют интерес для создания поле-
вых эмиттеров, одноэлектронных диодов и транзисторов, структур для 
микрохромотографии и наномеханики, химических сенсоров и др. Од-
нако исследованию непосредственно процессов формирования ННК 
посвящено ограниченное число работ.  
Развита кинетическая модель роста полупроводниковых ННК, 
учитывающая наряду с поверхностной равновесной диффузией адато-
мов процессы неравновесной диффузии горячих атомов, образованных 
в актах адсорбции, а также релаксацию горячих адатомов в результате 
аккомодации теплоты реакции по электронному каналу на каплях ка-
тализаторах. В работе разработан алгоритм и создана программа для 
моделирования процессов на поверхности полупроводников с ННК 
вероятностным методом Монте-Карло, который позволяет рассчитать 
скорость эпитаксиального роста в зависимости от расстояния между 
каплями катализатора, их диаметра, а также получать длины пробега 
горячих атомов по поверхности.       
Показано, что процессы релаксации горячих адатомов могут оп-
ределять скорость роста ННК. Найдены условия когда реализуется 
рост ННК по механизму равновесной или неравновесной диффузии 
адатомов. В случае большой скорости аккомодации теплоты адсорб-
ции атомов по фононному каналу определяющим является процесс 
равновесной диффузии адатомов к капле катализатору, а в случае, ко-
гда вероятность многофононной релаксации горячих атомов меньше 
вероятности неравновесной десорбции атомов, определяющим в росте 
ННК может стать неравновесная диффузия горячих атомов. 
Скорость роста ННК зависит от: диаметра d нанокапель катализа-
тора (и при Г1
'
<μ растет пропорционально 1/d), а также расстояния ме-
жду каплями катализатора и от длины пробега горячих атомов. В свою 
очередь длина пробега зависит от концентрации нанокапель и их диа-
метра и уменьшается с их ростом. Нанесение нанокапель катализатора 
согласно предложенному механизму уменьшает скорость эпитакси-
ального роста на подложке за счет уноса вещества (горячих адатомов 
за счет неравновесной диффузии) и теплоты реакции к капле катализа-
тору. 
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